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ВВЕДЕНИЕ 
 
Приставка «нано» означает одну миллиардную чего-либо. На-
нометр равен 10-9 метра или 10 Å. Наночастицами обычно считают 
образования из связанных атомов или молекул с размерами 100 на-
нометров (нм) [1]. Обнаружено, что свойства объемных материалов 
заметно изменяются при уменьшении размера структурных элемен-
тов (частиц, кристаллитов, зерен), из которых они состоят. Такие 
эффекты проявляются, когда средний размер  кристаллических зе-
рен не превышает 100 нм, и наиболее отчетливо наблюдается при 
размере зерен менее 10 нм [2]. 
Однако, очевидно, что некоторый характеристический размер 
(например, 100 нм), идентифицирующий рассматриваемый объект 
по некоторому геометрическому параметру (диаметр кластера или 
частицы, размер кристаллита или зерна, толщина тонкой пленки) 
должен рассматриваться не просто как абсолютная величина, а в 
отношении к определенному фундаментальному параметру данного 
объекта, имеющего аналогичную метрическую размерность. Следуя 
работе [3] можно сказать, что «приставка «нано» – скорее особое 
обобщенное отражение объектов исследований, прогнозируемых 
явлений, эффектов и способов их описания, чем просто характери-
стика протяженности базового структурного элемента». 
Наиболее характерными проявлениями в исследуемых объектах 
наноразмеров по сравнению с микроскопическими являются [3]: 
– появление нетрадиционных видов симметрии и особых видов 
сопряжения границ раздела, конформаций с динамически пере-
страиваемой структурой; 
– доминирование над процессами искусственного упорядочения 
явлений самоупорядочения и самоорганизации; 
– высокая электрическая и магнитная активность и химическая 
(каталитическая) избирательность (селективность) поверхности ан-
самблей на основе наночастиц; 
– особый характер протекания процессов передачи энергии, за-
ряда и конформационных изменений, отличающихся низким энер-
гопотреблением, высокой скоростью и носящие признаки коопера-
тивного синергетического процесса. 
 
 
Основными причинами проявления вышеуказанных особенно-
стей являются [3]: 
– изменение отношения поверхности частицы к объему при пе-
реходе к наноразмерным системам и его вклада в различные про-
цессы; 
– энергетическая, полевая и «вещественная» неравновесность 
поверхности наночастиц; 
– усиление роли различных видов размерных эффектов из-за 
значительной площади границ раздела в нанокомпозициях; 
– проявление в условиях больших коллективов энергетически 
активных наночатиц нетрадиционных механизмов упорядочения, 
переноса энергии и заряда: 
– малые характеристические размеры частиц и особый характер 
их упорядочения, обеспечивающие энергетическую и пространст-
венную доступность транспорты заряда, энергии и конформацион-
ных изменений. 
Используя развитые в работах [3, 4] представления о наноси-
стемах дадим формулировку ряду базовых определений с пристав-
кой «нано». 
Наносистема – материальный объект в виде упорядоченных или 
самоупорядоченных, связанных между собой элементов с наномет-
рическими характеристическими размерами, кооперация которых 
обеспечивает возникновение у объекта новых свойств, проявляю-
щихся в виде квантово-размерных, синергетически-кооперативных, 
«гигантских» эффектов и других явлений и процессов, связанных с 
проявлением наномаштабных факторов [3]. 
Наноматериалы – вещества и композиции веществ, представ-
ляющие собой искусственно или естественно упорядоченную или 
неупорядоченную систему базовых элементов с нанометрическими 
характеристическими размерами и особым проявлением физическо-
го и (или) химического взаимодействий при кооперации нанораз-
мерных элементов, обеспечивающих возникновение у материалов и 
систем ранее неизвестных механических, химических, электрофи-
зических, оптических, теплофизических и других свойств, опреде-
ляемых проявлением наномаштабных факторов [3]. 
Нанотехнология – совокупность методов и способов синтеза, 
сборки структуро- и формообразования, нанесения, удаления и мо-
дифицирования материалов, включая систему знаний, навыков, уме-
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ний, аппаратурное, материаловедческое, метрологическое, инфор-
мационное обеспечение процессов и технологических операций, 
направленных на создание материалов и систем с новыми свойст-
вами, обусловленных проявлением наномаштабных факторов [3]. 
Наноэлектроника – это совокупности приборов и устройств, 
основанных на использовании квантово-размерных эффектов, в 
первую очередь, это приборы, реализующие электронные эффекты, 
и приборы, основанные на использовании фотоэлектрических явле-
ний [4]. 
Наносистемотехника – совокупность методов моделирования, 
проектирования и конструирования изделий различного функцио-
нального назначения, в том числе наноматериалов, микро- и нано-
систем с широким использованием квантово-размерных, синергети-
чески-кооперативных, «гигантских» эффектов и других явлений и 
процессов, проявляющихся в условиях материальных объектов с 
нанометрическими характеристическими размерами элементов [3]. 
Формирование наносистем формально может происходить по 
двум направлениям. Первое связано с последовательным уменьше-
нием геометрических размеров элементов интегральных микросхем 
от микро-размеров до наноразмеров. В настоящее время уже суще-
ствуют технологии их изготовления с проектными нормами менее 
100 нм, а именно 90 нм, 70 нм и 50 нм. Это классическая нанотех-
нология интегральных микросхем. Другое направление связано с 
созданием искусственно синтезируемого или самоорганизующегося 
объекта путем использования технологий наноматериалов, с по-
мощью которых интеграция формируемых наноэлементов приведет 
к возникновению новых функциональных свойств наносистемы. 
По аналогии с тенденцией перехода к наноразмерам элементов 
интегральных микросхем (от большего к меньшему) происходит 
также переход к наноразмерам элементов в функциональных мик-
росистемах. Под микросистемой или микросистемной техникой 
подразумевают проектирование, изготовление и применение ми-
ниатюрных технических систем, элементы и компоненты которых 
имеют характеристические размеры, лежащие в микро- или нано-
метровом диапазоне [5, 6]. В микросистемах можно выделить ряд 
компонентов, которые, в свою очередь, состоят из элементов, отли-
чающихся функциональным назначением или формой. Переход к 
микронным, а далее – к субмикронным и наноэлектронным разме-
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рам влияет по-разному на характеристики систем: иногда их улуч-
шает, а иногда и ухудшает. Кроме того, размеры некоторых компо-
нентов микросистем плохо поддаются уменьшению (например, ис-
точников питания, газовых систем, обеспечивающих вакуум, отдель-
ных элементов общей конструкции и т. д.). В результате некоторые 
микросистемы имеют характеристические размеры порядка санти-
метра, в то время как их компоненты – сотни микрон. 
Итак, мы видим, что на определенном этапе развития науки и 
техники, характерному для нашего времени, происходит переход от 
микросистемных технологий к наносистемным технологиям, от 
микросистем к наносистемам. При этом, как отмечено выше, этому 
переходу соответствует два направления движения: от большого к 
малому (от микро к нано) и от малого к большому (от нано к мик-
ро). И если для большинства изделий микросистемной техники фи-
зика функционирования их элементов развита в полной мере [5, 6], 
то для построения физики и химии функционирования элементов 
наноситем требуется еще достаточно усилий. Это в полной мере 
относится и вопросу подготовки научно-образовательного процесса 
по дисциплине «Физика нано- и микросистем».  
Предлагаемое методическое пособие содержит краткие сведения 
из области физики нано- и микросистем, ряд практических задач, 
которые могут быть решены как аналитическим способом, так и с 
помощью расчетов на персональном компьютере с использованием 
пакета программ ANSYS [7]. Она направлено на практическое за-
крепление знаний, полученных студентами при прослушивании кур-















Практическое занятие № 1 
 
ОБЗОР ВОЗМОЖНОСТЕЙ ПАКЕТА ANSYS WORKBENCH 12.0. 
ОБЗОР ОСНОВНЫХ ЭТАПОВ ПРОЕКТИРОВАНИЯ  
И РЕШЕНИЯ ЗАДАЧИ 
 
Цель: познакомиться с возможностями пакета ANSYS Work-
bench 12.0, рассмотреть основные  этапы проектирования конструк-
ции, выполнить первый статический анализ 
 
Сведения о пакете ANSYS 
 
ANSYS – универсальная программная система конечно-элемент-
ного (МКЭ) анализа, существующая и развивающаяся на протяже-
нии последних 30 лет, является довольно популярной у специали-
стов в области компьютерного инжиниринга (CAE, Computer-Aided 
Engineering) и КЭ решения линейных и нелинейных, стационарных 
и нестационарных пространственных задач механики деформируе-
мого твердого тела и механики конструкций (включая нестационар-
ные геометрически и физически нелинейные задачи контактного 
взаимодействия элементов конструкций), задач механики жидкости 
и газа, теплопередачи и теплообмена, электродинамики, акустики, а 
также механики связанных полей. Моделирование и анализ в неко-
торых областях промышленности позволяет избежать дорогостоя-
щих и длительных циклов разработки типа «проектирование – изго-
товление – испытания». 
Программная система ANSYS сопрягается с известными CAD-сис-
темами Unigraphics, CATIA, Pro/ENGINEER, SolidEdge, SolidWorks, 
Autodesk Inventor и некоторыми другими. 
С точки зрения вычислительной математики, идея метода конеч-
ных элементов заключается в том, что минимизация функционала 
вариационной задачи осуществляется на совокупности функций, 
каждая из которых определена на своей подобласти, для численного 
анализа системы позволяет рассматривать его как одну из конкрет-
ных ветвей диакоптики – общего метода исследования систем пу-
тем их расчленения. В результате выполнения указанной процедуры 
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происходит замещение уравнения или системы уравнений в част-
ных производных системой недифференциальных уравнений, имею-
щих в качестве коэффициентов аппроксимирующие функции, кото-
рые фактически являются значениями искомой функции в верши-
нах разбиения. 
Метод конечных элементов основан на идее аппроксимации не-
прерывной функции (в физической интерпретации – температуры, 
давления, перемещения и т. д.) дискретной моделью, которая строит-
ся на множестве кусочно-непрерывных функций, определенных на 
конечном числе подобластей, называемых конечными элементами. 
Исследуемая геометрическая область разбивается на элементы таким 
образом, чтобы на каждом из них неизвестная функция аппроксими-
ровалась пробной функцией (как правило, полиномом). Причем эти 
пробные функции должны удовлетворять граничным условиям не-
прерывности, совпадающим с граничными условиями, налагаемыми 
самой задачей. Выбор для каждого элемента аппроксимирующей 
функции будет определять соответствующий тип элемента.  
Основные этапы проектирования и структура CAE 
 
Все САЕ программы имеют четко выраженную модульную струк-
туру, которая состоит из четырех основных больших модулей (рис. 1.1):  
 основные допущения; 
 препроцессор–подготовка модели к расчету; 
 процессор–непосредственный расчет модели; 
 постпроцессор–визуализация и анализ полученных результатов. 
В свою очередь каждый модуль имеет в своем составе подмоду-
ли. В основных допущениях осуществляются следующие этапы: 
 выбор типа анализа; 
 выбор контактной модели: деталь или сборка; 
 выбор типа элементов: оболочечные или твердотельные. 
Препроцессор состоит из следующих подмодулей: 
 создание геометрической модели;  
 выбор свойств материалов; 
 генерация сетки; 
 нагружение и закрепление конструкции; 





Рис. 1.1. Схема проектирования в САЕ-программах 
 
В постпроцессоре пользователь осуществляет: 
 просмотр результатов; 
 дополнительную визуализацию; 
 проверку достоверности решения. 
Решение задачи о напряженно-деформированном состоянии вклю-
чает следующие шаги. 
1. Транслировать геометрическую модель из CAD системы. 
2. Задать свойства материалов. 
3. Создать сетку конечных элементов. 
4. Закрепить модель (задать граничные условия). 
5. Приложить нагрузки. 
6. Выбрать параметры решателя. 
7. Задать список расчетных результатов и провести расчет. 
8. Проанализировать полученные результаты и сгенерировать отчет. 
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Геометрическую модель можно транслировать в САЕ двумя спо-
собами:  
1) прямая трансляция из интерфейса CAD и одновременный за-
пуск расчетного модуля (действует только для поддерживаемых 




Рис. 1.2. Прямая трансляция из интерфейса CAD программы 
 
2) трансляция CAD модели через интерфейс САЕ программы 




Рис. 1.3. Трансляция CAD модели через интерфейс CAE 
 
Для того чтобы назначить свойства материала, выберите деталь 
и позицию «Material» в окне настроек. 
Материалы могут быть добавлены из списка или из внешних 
файлов XML. Можно добавить в список или базу данных новые ма-
 10 
 
териалы, выбрав раздел «Engineering Data» в меню. Для поверхно-




Рис. 1.4. Определение конструкционного материала 
 
Выбрав раздел «Mesh» в дереве проекта, можно изменить или 
задать плотность сетки. Существует несколько инструментов кон-




Рис. 1.5. Инструмент контроля за сеткой КЭ 
 11 
 
Узлы и элементы сетки используются в дискретном решении 
инженерной задачи. Сетка генерируется на модели и является осно-
вой для составления и решения системы уравнений в матричном 
виде. Можно просмотреть предварительно сетку, до запуска на рас-
чет, чтобы оценить необходимое качество и соответствие постав-




Рис. 1.6. Опция предварительного просмотра сетки КЭ 
 
При построении сеточной модели необходимо искать оптималь-
ную дискретность сетки и балансировать между располагаемыми 
ресурсами вычислительной системы и точностью вычислений. Сет-
ка с большим числом расчетных узлов позволяет находить более 
точное решение, но увеличивает расчетное время и объем памяти. В 
идеале решение не должно зависеть от плотности сетки. Эта про-
блема решается через контроль за сходимостью (Convergence con-
trol). Измельчение сетки не компенсирует ложные допущения физи-
ко-математической модели и ошибки входных данных.  
Выбор позиции «Method» в меню дает возможность контролиро-
вать форму элементов при автоматической генерации сетки; при 




 «Auto sweep if Possible»: заполнить объем трансляций паралле-
лепипедов, где это невозможно, использовать трехгранные призмы; 
 «All Tetrahedrons»: создавать элементы тетраэдрической формы; 
 «Hex Dominant»: создавать по возможности параллелепипеды, 





Рис. 1.7. Опции контроля и редактирования сетки КЭ 
 
Также доступен ряд опций, которые позволяют измельчить сетку 
локально. Выбрав позицию «Sizing» (размер элементов) в меню, 







Рис. 1.8. Опции для локального контроля и изменение сетки КЭ 
 
Для оболочек применяется генерация сетки по разметке. Сетка 
формируется четырехугольными или треугольными элементами. Не 
рекомендуется применять треугольные элементы для оболочек, т. к. 
они не обеспечивают требуемой точности.  
Твердые тела (Solid Bodies) являются трехмерными (3D) или 
двухмерными (2D) геометрическими объектами. 
 Сетка на трехмерных объектах создается с помощью тетраэд-
рических или гексаэдрических элементов с линейной или квадра-
тичной функцией формы.  
 Сетка на двухмерных объектах создается с помощью треуголь-
ных или прямоугольных твердотельных элементов с линейной или 
квадратичной функцией формы.  
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 Каждый узел имеет три степени свободы (degrees of freedom 
DOF) перемещения для конструкционного анализа или одну сте-
пень для температурного анализа. 
Для двухмерных (2D) геометрических моделей существуют ог-
раничения. 
 Геометрическая модель должна состоять из плоских фигур, 
лежащих в плоскости XY. 
 В проекте следует переключить тип модели на «2D» перед им-
портированием модели. 
 После импортирования модели нельзя переключить тип моде-
ли с 2D на 3D. 
 Поддерживается расчет плоского напряженно-деформирован-
ного состояния, а также осесимметричность при расчете объемных 
тел с осью вращения по сечению. 
Поверхностные тела (Surface Bodies) или оболочки являются 
двухмерными геометрическими объектами с трехмерным коорди-
натным представлением в пространстве.  
 Поверхностными телами моделируются тонкостенные конст-
рукции, толщина которых вводится в виде параметра – реальной 
константы. 
 Сетка на поверхностных телах создается с помощью линейных 
оболочковых элементов (shell). 
 Каждый узел имеет три степени свободы перемещения и три 
степени свободы поворота для конструкционного анализа, но толь-
ко одну степень свободы для температурного анализа.  
Линейные тела (Line bodies) являются одномерными объектами с 
трехкоординатным представление в пространстве.  
 Линейными телами моделируют конструкции, два поперечных 
размера которых малы по сравнению с длиной и вводятся как пара-
метры. 
 Сетка создается с помощью линейных балочных элементов 
(beam). 
 Каждый узел имеет три степени свободы перемещения и три 
степени свободы поворота для конструкционного анализа, но толь-
ко одну степень свободы для температурного анализа.  




Препроцессорный модуль Design Modeler позволяет соединить в 
одной детали несколько разнородных геометрических объектов – 
твердотельных и оболочковых, и получить, таким образом, состав-
ную деталь.  
 CAD системы позволяют транслировать в препроцессор САЕ 
отдельные тела, из которых созданы детали. Но в этом случае сетка 
для каждого тела генерируется отдельно. Для составной детали ге-
нерируется единая сетка.  
 Создание составной детали в модуле Design Modeler предпола-
гает, что на границе различных объектов при генерации сетки узлы 
объединяются. При объединении граничных узлов не требуется оп-
ределения контактных условий на границе.  
Расчетные алгоритмы позволяют моделировать контакт, не зада-
вая точное совпадение узлов сетки на границе.  
Составные детали позволяют связывать в единую сетку различ-




Рис. 1.9. Генерация единой сетки КЭ для различных тел 
 
Составная деталь состоит из поверхностных и линейных тел с 
общими узлами на границах. Это позволяет моделировать, напри-
мер, оболочки вместе с жесткими стержнями.   
После назначения материалов в мастере расчетов требуется вы-
брать позицию «Insert Supports» (задать закрепление). В контекст-
ных инструментах появляются пиктограммы конструкционных и 






Рис. 1.10. Инструменты для закрепления модели 
 
 
Нагрузки и закрепления применяются к геометрическим объек-
там. Существует два способа приложения нагрузок: либо сначала 
выбрать геометрический объект в графическом окне, затем выбрать 
нагрузку или закрепление в контекстных инструментах, либо сна-
чала выбрать нагрузку или закрепление в контекстном меню и на-
жать «Apply» (применить) в окне настроек.  
После начального выбора в мастере расчетов шаблона Stress 
Branch (расчет напряжений) в дерево проекта помещаются некото-
рые расчетные параметры по умолчанию. Пользователь может из-
менить и добавить расчетные параметры. В мастере расчетов следу-
ет выбрать позицию «Insert Results» (добавить расчетные парамет-






Рис. 1.11. Инструменты раздела «Решение» 
 
После назначения материалов, закрепления модели, ее нагруже-
ния и выбора расчетных параметров задача готова к вычислению. 
Для расчета необходимо выбрать позицию «Solve» (решить) в мас-
тере расчетов. Расчет выполняется в режиме пакетной обработки 
(batch). При запуске решения формируется входной файл (input file) 
ANSYS, информацию о файле расчетных результатов можно запро-
сить в позиции «Solution Information» раздела «Solution» (решение) 




Рис. 1.12. Просмотр информации о решении 
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Пример решения статической задачи 
 
Для примера рассмотрим кремниевую пластину, из которой из-
готавливаются зонды для различных типов микроскопов. Размеры 
пластинки 10,10,02 мм. Геометрическая модель построена в 
CAD-программе и сохранена в файле Parasolid формата *x_t. Пред-
положим, что на пластинку действует сила 0,5 Н. Необходимо вы-
яснить выдержит ли пластинка такую нагрузку.  
В разделе Toolbox выберем пункт Analysis Systems, из видов 




Рис. 1.13. Окно выбора нужного вида анализа 
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В появившемся окне выбрать правой клавишей мыши пункт En-
gineering Data и нажать Edit. Вашему вниманию будет представлена 
группа окон, в окне Outlook of Schematic A2: Engineering Data вве-






Рис. 1.14. Окно для определения свойств конструкционного материала 
 
 
Теперь зададим необходимые свойства для нового материала. 
Для этого откроем списки Physical Properties и Linear Elastic. Пред-
положим, что материал имеет изотропные свойства, т. е. свойства 
вещества не зависят от направления измерения. Зададим следую-
щие параметры: плотность 3500 кг/м3, модуль Юнга – 180 ГПа, ко-
эффициент Пуассона – 0,22.  
Для создания геометрической модели кликните правой кнопкой 
на пункте Geometry и выберите пункт Import Geometry и укажите 
*x_t файл геометрической модели. Теперь на импортированной 
геометрической модели необходимо создать сетку конечных эле-
ментов. Для этого правой клавишей мыши выберите пункт Model  
и нажмите Edit, после этого запустится модуль Static Structural–
Mechanical.  
Для генерации сетки КЭ воспользуйтесь командой Mesh–Gene-
rate Mesh. Предварительно установите значения параметров Rele-
vance Center и Span Angle Center как Fine. Мы получили сетку, ко-
торая состоит из 966 элементов, которые имеют 5926 расчетных 
узла. Для решения данной задачи такое количество КЭ является 









Рис. 1.15. Изображение полученной сетки КЭ 
 
 
Теперь необходимо задать граничные условия. Для этого выбе-
рите пункт Setup. Потом Support–Fixed Supports. Выберете указан-






Рис.1.16. Изображение полученного закрепления 
 
 
Теперь необходимо приложить нагрузку 0,5 Н, например, при-






Рис. 1.17. Изображение приложенной силы 
 
Для этого необходимо выполнить Loads–Force и выбрать точку 
приложения силы.  
Теперь жмем кнопку Solutions (решение). Оценим полученное 





Рис.  1.18. Визуализация полученного решения 
 
Как видно, максимальные деформации образца составили около 







Рис. 1.19. Распределение возникших напряжений 
 
Максимальные напряжение в образце составили около 40 ГПа, 
что превышает предельные напряжения образца на растяжения. 
Следовательно, балка разрушится при приложении такой силы. 
 
Задания для самостоятельной работы 
 
Оценить возникающие напряжение и деформации в образце в фор-




Размеры образца, мм Материал образца 
0,50,040,002 Кремний 
0,70,10,01 Диоксид кремния 
10,10,005 Нитрид кремния 
0,50,050,001 Алмаз 
0,80,10,01 Кремний 
0,60,080,01 Нитрид кремния 
0,70,10,04 Алмаз 
0,50,050,005 Карбид кремния 
10,10,01 Диоксид кремния 
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Практическое занятие № 2 
 
НЕСТАЦИОНАРНЫЙ АНАЛИЗ МНОГОСЛОЙНОЙ  
ДИЭЛЕКТРИЧЕСКОЙ МЕМБРАНЫ  
ПРИ СТАТИЧЕСКИХ НАГРУЗКАХ 
 
Цель: ознакомиться с возможностями проведения нестационарно-
го анализа в пакете ANSYS Workbench 12.0. Познакомиться с теори-




Мембрана – трехмерный геометрический объект, у которого один 
из размеров (толщина) гораздо меньше (на несколько порядков 
меньше) чем остальные. Мембраны играют одну из ведущих ролей 
в качестве конструкционных элементов в MEMS. Тонкие пленки и 
мембраны применяются в качестве чувствительных элементов в 
газовых сенсорах. Их пористая поверхность способна адсорбиро-
вать молекулы различных газов, на основе этого можно определять 
качественный и количественный состав газовых смесей. На данный 
момент существует очень мало работ, которые посвящены изуче-
нию механических свойств тонких пленок. Эффективным подходом 
определения механических характеристик оболочечных образцов 
является определение интегральных (приведенных) механических 
характеристик оболочечных пленок и мембран. Для получения дос-
товерных результатов требуется применение синтеза эксперимен-
тальных исследований с теоретическими, как это сделано, напри-
мер, для плоских пленок и мембран. Мембраны могут быть выпол-
нены в виде плоских листов, труб, капилляров и полых волокон. 
Мембраны выстраиваются в мембранные системы. Наиболее рас-
пространенные искусственные мембраны – полимерные мембраны. 
При определенных условиях, преимущественно могут быть исполь-
зованы керамические мембраны. 
Математической базой для прочностного анализа являются основ-
ные уравнения теории сопротивления материалов. Одной из важных 
величин является деформация образца. Нормальные деформации, 
которые возникают в образце под нагрузкой, являются первыми 
























                                   (2.1) 
 
Помимо нормальных деформаций в образце возникают также ка-

































                              (2.2) 
 
Как видно из выше приведенных систем, в общем случает вели-














                          (2.3) 
 
Второй важной величиной в анализе является механическое на-
пряжение образца. Механические напряжения могут накапливаться 
в образце и приводить к так называемым усталостным напряжени-
ям. В общем случае – это также тензорная величина, которая опи-















                           (2.4) 
 
Вдоль главной диагонали матрицы находятся нормальные на-
пряжения, а на остальных местах касательные напряжения. Именно 
по величине касательных напряжений происходит анализ конструк-
ции на прочность. Касательные напряжение по определенной плос-
кости не должны превышать допустимые напряжения на различные 
виды деформации.  
 
Пример решения нестационарной задачи  
для многослойной диэлектрической мембраны 
 
В качестве примера рассмотрим следующую задачу: на трехслой-
ную диэлектрическую мембрану (нитрид кремния–диоксид кремния–
нитрид кремния) действует нагрузка 10 кПа. Толщины слоем мембра-




Рис. 2.1. Изображение конструкционных частей мембраны 
 
Для решения выбираем модуль Static Structural Analysis, импорт 
геометрической модели произведем из *x_t файла. Предварительно 
создадим набор новых материалов: нитрида и диоксида кремния. 





Рис. 2.2. Выбор конструкционных частей материала  
 
Сгенерируем сетку КЭ, состоящую из 900 элементов и 6912 рас-




Рис. 2.3. Сгенерированная сетка КЭ для мембраны 
 
Для нестационарного решения задачи зададим временной про-
межуток от 0 до 1 с, с шагом 0,1 с.  
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Задания для самостоятельной работы 
 
Провести анализ напряжений и деформаций, которые возникают 









Материалы слоев Нагрузка, Па 













































Практическое занятие № 3 
 
АНАЛИЗ СВОБОДНЫХ МЕХАНИЧЕСКИХ КОЛЕБАНИЙ, 
ВОЗНИКАЮЩИХ В ТРЕХСЛОЙНОЙ ДИЭЛЕКТРИЕЧСКОЙ 
МЕМБРАНЕ 
 
Цель: найти собственные частоты и формы колебания трехслой-
ной мембраны, определить вибрационные характеристики мембра-
ны в диапазоне от 0 до 500 Гц. 
 
Краткие теоретические сведения 
 
Анализ свободных механических колебаний (модальный анализ) 
проводится с целью определения собственных частот и форм коле-
бания конструкции. Дифференциальное уравнение свободных коле-
баний является частным случаем общего уравнения движения. В 
анализе свободных колебаний предполагается упругое поведение 
конструкции, поэтому ожидаемый отклик является гармоническим: 
 
{ } { }cos( )i ix t  ,                              (3.1) 
 
где i  определяет форму колебания i-й моды (собственный вектор) 
и i  является собственной частотой этой моды. Собственные час-
тоты можно найти из уравнения: 
 
2([ ] [ ]){ } 0i iK M   .                              (3.2) 
 
Допущения при расчете свободных колебаний: 
 принимается линейное упругое поведение материалов; 
 используется теория малых деформаций, не учитываются не-
линейные эффекты; 
 не учитываются эффекты демпфирования; 




Форма свободных колебаний вычисляется в относительных еди-




Для анализа требуются следующие физические величины: мо-
дуль Юнга, коэффициент Пуассона, плотность. Возможно введение 
контактных условий в расчет, но анализ свободных колебаний явля-
ется линейным, и, соответственно, контакты в модальном анализе 
от нелинейных контактов статики.  
При запуске программы нужно выбрать модальный тип анализа 




Рис. 3.1. Выбор типа анализа 
 
В дереве проекта задается число вычисляемы мод от 6 до 200. 
Задается интервал поиска собственных частот (по умолчанию от 0 




Рис. 3.2. Настройка параметров анализа для расчета 
 
В анализе свободных колебаний не задаются предварительные и 
тепловые нагрузки, но они могут быть учтены как предварительные 
(pre-stress). В отличие от статического линейного анализа при рас-
чете свободных вибраций предотвращение жесткого движения тел 
не является обязательным условием. Граничные условия важны – 
они влияют на форму и частоту колебаний конструкции.  
В дерево проекта следует включить расчетные параметры вибра-




Рис. 3.3. Настройка расчетных параметров вибрационного анализа 
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В окне настроек для рабочих параметров можно изменять «Max 
Modes To Find» (число мод к расчету) – по умолчанию выбрано 6, 
максимальное число для расчета – 200. Можно выделить интере-
сующей интервал собственных частот для расчета, выбрав «Yes» в 
позиции «Limit Search to Range». 
В модальном анализе нет обширного перечня расчетных пара-
метров, т. к. сам по себе выбор модального типа анализа предпола-
гает расчет собственных частот и форм колебаний. Поэтому расчет 
можно запустить хоть сейчас. По окончании расчета во вкладке ре-
шений появится диаграмма и таблица с вычисленными значениями 




Рис. 3.4. Таблица с вычисленными значениями собственных частот 
 
В расчет свободных колебаний можно ввести эффекты предвари-
тельных напряжений. Напряженное состояние конструкции, вызван-
ное статическими нагрузками, влияет на собственные частоты. Такое 
влияние может оказаться принципиально важным для тонких объек-
тов, имеющих малые размеры в одном или двух направлениях.   
При расчете свободных колебаний с учетом предварительных 
напряжений автоматически проводятся две итерации: 
 сначала проводится линейный статический анализ согласно 
уравнению: 
 
0[ ] { } { }K x F                            (3.3) 
 
 исходя из рассчитанного напряженного состояния вычисляется 
матрица жесткости, обусловленная напряжениями [S] 
 
0[ ] [ S ]                               (3.4) 
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 затем вычисляются свободные колебания с учетом добавлен-
ной жесткости: 
 




В качестве примера рассмотрим трехслойную мембрану, которая 
закреплена с четырех сторон. Сравним свободные колебания в двух 
случаях: когда предварительная нагрузка присутствует и когда от-
сутствует.  
Используем ту же мембрану, что и в практическом занятии № 2. 
Зададим сетку КЭ из 900 элементов и 6912 расчетных узлов.  
Для ненапряженной мембраны опцию начальных условий Initial 




Рис. 3.5. Задание условий для ненапряженного состояния 
 
Для напряженной мембраны опцию начальных условий Initial 





Рис. 3.6. Задание условий для напряженного состояния 
 
Приложенная сила создает в мембране растягивающие напряже-
ния, что приводит к увеличению собственной частоты колебаний.  
 
Задания для самостоятельной работы 
  
Провести анализ мембраны из практического занятия № 2 в диа-
пазоне частот от 0 до 1000 Гц. Число мод – 10.  
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Практическое занятие № 4 
 
ТЕРМАЛЬНЫЙ АНАЛИЗ.   
ОБЩАЯ ТЕОРИЯ ТЕПЛОПЕРЕДАЧИ 
 
Цель: изучить виды теплопередачи, математическое описание про-
цессов теплопередачи. Овладеть навыками моделирования теплопе-
редачи и распределения термополей в пакете ANSYS. 
 
Термальный анализ. Общая теория теплопередачи.  
Теоретические сведения 
 
Стационарный тепловой анализ позволяет найти отклик системы 
на установившуюся тепловую нагрузку. В тепловом анализе обычно 
вычисляют температуры и скорость теплового потока, также можно 
вычислить удельный тепловой поток. В тепловом анализе решается 
уравнение: 
 
[ ( )]{ } [ ( )]{ } { ( , )}C T T K T T Q t T   ,                  (4.1) 
 
где t – время; 
 {T} – температурное поле;  
 [C] – матрица удельной теплоемкости;  
 [K] – матрица теплопроводности;  
 {Q} – вектор скорости генерации тепла в системе.  
В стационарном тепловом анализе исключаются все изменяющие-
ся со временем параметры, но допускаются нелинейные эффекты:  
 
[ ( )]{ } { ( )}K T T Q T .                                (4.2) 
 
В стационарном анализе вычисляют матрицу узловых темпера-
тур{T}. Решение проводится со следующими допущениями: 
 не учитываются переходные процессы; 
 [K] является константой или функцией температуры; 
 {Q} является константой или функцией температуры. 
Приведенное уравнение подчиняется закону теплопроводности 
Фурье. Алгоритм расчета следующий: 
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 [K] определяется тепловым потоком в твердом теле (закон Фурье); 
 {Q} определяется граничными условиями – удельный тепловой 
поток, интенсивность теплового потока, конвекция; 
 излучение не учитывается; 
 переменные, изменяющиеся со временем параметры не учиты-
ваются. 
Если решается только тепловая задача, то можно с помощью фи-
зического фильтра сформировать пользовательский интерфейс про-
граммы для решения конкретной задачи, отключив на старте не ис-
пользуемые функции интерфейса.  
В универсальных инструментах «View Menu > Physics Filter» ис-
ключить позиции «Structural» и «Electromagnetic». Интерфейс будет 
предлагать инструменты только для теплового анализа. При расчете 
тепловых напряжений позицию «Structural» включать не следует, 
т. к. в этом случае тепловая и прочностная задача решаются одно-




Рис. 4.1. Пример использования физического фильтра 
 
В этой части будет рассмотрены следующие аспекты моделиро-
вания: 
 построение геометрии; 
 сборки – контакт твердых тел; 
 тепловые нагрузки; 
 опции решателя; 





 В тепловом анализе поддерживаются все типы тел и поверх-
ностей ANSYS. 
 Твердые тела, поверхности, и линии. 
 Линии пересечения тел 
(однако, опция «Point-Mass» недоступна). 
 Оболочки – нет температурных градиентов сквозь их толщину. 
 Линии пересечения – постоянная температура вдоль всей линии. 
Единственно требуемое свойство материала для расчета – тепло-
проводность. Единицы измерения могут быть настроены в главном 
меню проекта ANSYS. Теплопроводность вводится в меню Engine-
ering Data. Теплопроводность, нелинейно или линейно зависящая от 





Рис. 4.2. Определение свойств теплопроводности 
 
Примеры задания нелинейных свойств в окне Engineering Data. 
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При наличии любого материала, теплопроводность которого за-
висит от температуры, автоматически будет предложено нелиней-
ное решение модели. 
Как и в случае структурного анализа, контактные области автома-
тически создаются для активации теплопередачи между частями сбор-




Рис. 4.3. Пример модели с контактом между телами  
и теплообменом между ними 
 
 Если детали в геометрической модели изначально расположе-
ны в контакте, между ними может присутствовать теплопередача. 
 Если детали не находятся в контакте, прямой теплопередачи 
между ними быть не может (см. пример ниже).  
Рассмотрим распространенный случай – теплопередача между 
шариком и плоскостью.  
В таком случае контакт между поверхностями присутствует, и 
он определяется программой автоматически, однако площадь этого 
пятна контакта мала, и может вызвать сбои в программе на этапе 




Если контакт фиксирован или нет разделения, теплопередача мо-
жет быть активирована (отмечено стрелками), где поверхности – 























Рис. 4.6. Трехмерный вид шарика на плоскости 
 
Здесь зазор между шариком и плоскостью (pinball radius), боль-
ше, чем указанная контактная область, поэтому теплопередача не 
может быть осуществлена. 
В стандартных гается идеальный 
теплопроводящий е температурных 
потерь.  
Пользователь может сам задать проводимость контакта. Оно 
вводится для каждой контактной области в меню Details. Если из-
вестно лишь сопротивление контакта, из него получают нужную 
проводимость контакта (рис. 4.7). 
 
Тепловые нагрузки: 
 Тепловой поток. Может быть применен к вершине, грани, реб-
ру. Размерность энергия/время (варьируется в зависимости от сис-
темы единиц). 
 Изоляция (тепловой поток равен 0). 
 Плотность теплового потока Применяется только  поверхно-
стям. Имеет ра
 Внутренний источник тепла. рименим только к отдельным 
тел
я температуры или конвекции не могут 





ам. Размерность энергия/время/объем. 





е условия.  
векция. Задается в виде таблич-
но зависимости коэффициента конвекции от температуры h(T). 
(ри
ть применены к тем поверхностям, на которые уже наложены 
иные граничные условия. Условие изоляции «перебивает» другие 
граничны
 Температура. Применима к вершинам, граням, телам, поверх-
ностям. 





























Рис. 4.10. Табличное задание свойств конвекции 
 
 
 Излучение. П еспечивает моде-
лирование излучения в окружающую среду (стандартно воздух), но 
не ежду поверхностей.  
 














Рис. 4.12. Местоположение стационарного модуля теплопередачи  
 
среди других сред Workbench. 
 
 
Рис. 4.13. Собственно опции решателя в дереве моделирования 
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Возможн нии с дру-
гими модулями, к примеру, с модулем деформаций. Это позволит 
создать физико-математическую модель, передавая результаты вы-
числений из первого модуля во второй, объединяя тем самым их 
возможности (рис. 4.14). 








Рис. 4.15. Вид дерева моделирования с соединенными модуля и деформаций   м
и теплопередачи, с «импортированными» нагрузками 
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Для обработки результатов и вывода на экран доступны следую-
щие виды данных (рис. 4.16): 
 температура; 
 плотность теплового потока; 
 тепловой поток; 








Рис. 4.16. Подменю вывода температурных величин 
 
 














Рис. 4.18. Визуализация модели с отображением температур
 
 Плотность теплового потока. Доступны выводы векторного 









Рис. 4.19. Ст я плотности  релки-подменю вывода векторного пол






























Практическое занятие № 5 
 
ИЗУЧЕНИЕ ТЕПЛООБМЕНА В ПЛАСТИНЕ 
 
Цель: изучить на практике процесс моделирования в модуле 
Steady-State Thermal среды Ansys Workbench. 
 
Определение геометрии пластины 
 
В главном окне Workbench выберите тип анализа Steady – State 
Thermal и в появившимся окне-структуре модели выберите Geome-




Рис. 5.1. Выбор типа анализа и задание геометрии 
ерево модели для теплового анализа и его положение среди 
др их типов анализа среды Workbench. 
 окне моделирования нарисуйте исходный диск-кремниевую 
пластину. Для этого необходимо сначала задать эскиз – двумерную 
«основу» будущей детали, затем из двумерной детали путем стан-
дартных операций («вытянуть», «повернуть» и другие) получить 
конечную трехмерную модель. В целом, процесс черчение весьма 
напоминает черчение в трехмерных параметрических САПР, таких 








Dassault Systemes и ировать геометри-
ческие модели из САПР прямо  Workbench «на лету» (команда  
Attach to 
 выбираем Sketching-
Draw (рис. 5.2). 
 
 других. Также можно импорт
в
Active CAD Geometry). 
Итак, сначала создадим двумерный эскиз. Для этого сначала вы-
берем одну из трех стандартных плоскостей проекций в подменю 
вверху слева. Затем в меню Sketching/Modeling
 
 
Рис. 5.2. Меню рисования эскиза 
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Из предложенных стандартных геометрических примитивов вы-
бираем нужный (к примеру, окружность), помещаем курсор в об-
ласти модели, кликаем левой кнопкой для закрепления центра, за-
тем
вычерченную выше геометрию. В графе Value его 
значение можно изменить (зададим диаметр, к примеру, 0,3 метра) 
Затем выбираем на главной панели сверху Extrude, указываем 
величину, и затем выбираем Generate (вытянуть, что увеличит тол-
щину будущего диска с нулевой и создаст тем самым трехмерный 
объект). Зададим толщину 0,0001 метра. 
 
 кликаем еще раз в другой области для создания окружности. 
Для точного задания размера геометрии эскиза выбираем Dimen-
sions-Diameter (или другой, более конкретный вид размера), поме-
щаем размер на 
 
 
Рис. 5.3. Трехмерный диск и графа редактирования диаметра  
окружности эскиза 
 
Следует также отметить, что полученная тем самым и отобра-
женная в окне Modeling структура модели не является жестко фик-
сированной и может быть изменена «снизу вверх», то есть для из-
менения радиуса трехмерного диска не нужно его удалять и заново 
создавать эскиз – достаточно переопределить его размеры, и после 





Подготовка модели к решению 
 
Итак, имеется геометрическая модель, и в графе Geometry в 
структуре модели на главной странице Workbench стоит зеленая 
птичка – это означает, что геометрия задана и существует. Сохра-
ним весь проект, затем окно геометрического моделирования мож-




Рис. 5.4. Меню настройки свойств модели, сетки конечных элементов  
и граничных условий 
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Дважды кликн меню Mesh про-
вед м разбиение модели на конечные элементы, аналогично раз-
би
что чем выше количество КЭ, тем выше каче-
ство решения, однако большее количество КЭ пропорционально 
увеличит время, необходимое процессору для решения задачи. 
В главном меню перейдем к подвкладкам меню Steady-State 
Thermal. В пункте Initial Temperature можно задать изначальную 
температуру среды и другие настройки среды. 
В пункте Anslysis Settings настраиваются граничные условия.  
Подогреем, к примеру, нашу пластину снизу температурой в 500 С. 
Для этого выберем вкладку в верхнем меню Temperature, кликнем 
на нижнюю поверхность диска, в меню слева зададим значение 
температуры в градусах Цельсия (стандартно) (рис. 5.5). 
 
 
ем на пункте меню Model. В под
е
ению в практическом занятии № 1. 
При правом клике на пункт Mesh в меню Insert доступны неко-
торые вспомогательные функции, необходимые для построения сет-
ки конечных элементов в моделях со сложной геометрией. В об-









Для определения свойств материала вернемся в главное меню 
Workbench, не закрывая окно моделирования, выделив предвари-




ойства определяются для выделенной детали). Зададим тепло-
проводность кремния аналогично Лабораторной работе 1. (она со-
ставляет 149 Втм-1К-1). В окне задания свойств модели  Geometry-
Material-Assignment проверим в меню Solver settings, не стоит ли 
материал по умолчанию (сталь). Если стоит, меняем его на задан-




Итак, имеются все нужные компоненты для решения модели
метрия, свойства материала, граничные условия и среда. Выбе-
рем в главном меню пункт Solution, затем в меню сверху Solve. По-
сле решения в меню сверху выберем Temperature для отображения 




Рис. 5.6. Результаты решения 
 




 распределение температуры. 
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Задания для самостоятельной работы 
 
Провести тепловой расчет деталей из кремния различной гео-
метрической формы. Подогрев производится на произвольной гра-
ни, температура 100 градусов Цельсия. 
Варианты: 
1) диск диаметром 300 мм, толщина 0,1 мм; 
2) квадратная пластина 4040 мм, толщина 1 мм; 
3) шестиугольная пластина (шестиугольник вписан в окружность 
диаметром 200 мм) толщина 2 мм; 
4) диск диаметром 10 
) треугольная пластина, длина стороны 15 мм, толщина 3 мм; 
0 мм, толщина 10 мм; 
0) шестиугольная пластина (шестиугольник вписан в окруж-
















мм, толщина 5 мм; 
5
6) диск диаметром 50 мм, толщина 10 мм; 
7) квадратная пластина 400400 мм, толщина 0,01 мм; 
8) шестиугольная пластина (шестиугольник вписан в окружность 
диаметром 100 мм) толщина 10 мм; 







Практическое занятие № 6 
 
ы черчение геометрической 
мо
скости пластинку с размерами 
0,0 01 метра. 
е-
об раллельную исходной 
пл . Возьмем 
за 
ИЗУЧЕНИЕ ЭФФЕКТИВНОВСТИ  
НАГРЕВАТЕЛЬНОГО МЕАНДРА 
 
ить более сложные методЦель: изуч




Вычертим на произвольной пло
10,01 метра. Вытянем нормально на 0,00
Для черчения меандра, лежащего сверху на данной пластинке, н
ходимо сначала определить плоскость, па
оскости. Добавим ее кнопкой New Plane в панели сверху




Рис. 6.1. Определение плоскости 
а новой плоскости, появившейся в дереве модели, нарисуем ме-
андр инструментами Line. Меандр, очевидно, не должен выходить за 
пределы пластинки. Геометрические параметры меандра определяют-





Оба полученных ю свободны и со-
ставляют одно  разными 
свойствами, не ходимо в их 
свойствах указа ваны). Можно 
также
нный на рис. 6.2. 
 объекта Extrude по умолчани
целое. Так как эти  будут обладать
обходимо их разбить. Для этого необ
 объекты
ть Operation – Add Frozen (зафиксиро
 их разбить инструментом Сreate – Slice и выбрать в качестве 
плоскости разбиения нашу созданную новую плоскость. В резуль-




Рис. 6.2. Финальный вид дерева модели 
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Подготовка модели к решению 
 
В главном окне Workbench перейдем к пункту Model и произве-
дем разбиение на КЭ в пункте Mesh – Generate. Настройки можно 
оставить по умолчанию. 
Выберем весь меандр как тело, и зададим ему температуру в 50 С.  
Меандр изготовлен из платины (теплопроводность 71,6 Вт -1 -1
-1 -1
м К ), 
а пластинка из кремния (149 Втм К ). Зададим эти новые мате-
риалы под именами Pt и Si в пункте Engineering Data главного меню 
Workbench.  
В окне свойств модели проверим в меню Geometry-Material-
Assignment соответствие материалов в модели их истинным значе-
ниям (рис. 6.3). 
 
 
димые значения свойств материалов на прРис. 6.3. Необхо имере кремния 
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Заранее опред после решения 
зад
 
елим, что должен выводить Ansys 
ачи. Для этого в меню Solution – Thermal выберем Temperature и 
Total heat flux. Задача готова к решению. 
 
Решение модели 
Перед решением можно обновить (Refresh Project) все данные 
модели, если что-то изменялось в ходе построения модели. Для это-
го в главном окне Workbench нажмем соответствующую кнопку в 
меню сверху. 





Рис. 6.4. Примерный вид решенной задачи. Выведен тепловой поток 
 
Задания для самостоятельной работы 
 
Варианты самостоятельных работ различаются толщинами и фор-
мой меандра. Толщины исходной пластинки и меандра обозначены 
H1 и H2, число изгибов меандра через N. Предполагается, что ме-
андр полностью и равномерно покрывает поверхность пластинки и 




1) H1 = 0,1 мм; H2 = 0,5 мм; N = 10; 
2) H1 = 1 мм; H2 = 0,5 мм; N = 5; 
) H1 =0,7 мм; H2 = 0,2 мм; N = 6; 
4) H1 = 0,8 мм; H2
5) H1 = 0,9 мм; H2 = 0,5 мм; N = 5; 



















 = 0,2 мм; N = 4; 
6) H1 = 1,0 мм; H2 = 0,8 мм; N = 7; 
7) H1 = 0,5 мм; H2 = 0,1 мм; N = 8; 
8) H1 = 0,9 мм; H2 = 0,3 мм; N = 10; 
9) H1 = 1,2 мм













Практическое занятие № 7 
 ПЛАСТИНЕ  
СЛУЧАЕ 




данные в предыдущей лабораторной работе, в частности, геомет-
ри . Импортируем ее из предыдущего проекта Workbench. Для это-
го кроем его и создадим новое меню проекта, дважды кликнув на 
способе анализа Transient Thermal. Для удобства расположим оба 
меню анализов рядом путем перетаскивания. Перетащи также дан-
ны и Geometry из меню Steady-State в меню Tran-
sient. Полученная структура модели в меню Workbench представ-





Цель: изучить нестационарное решени




В данной лабораторной работе будем исп
ю
от




. 7.1. Импорт свойств материала и геометрии из одной модели в другую 
ыбрав Model в новой модели, можно убедиться в том, что гео-
метрия в точности такая же, как и в первом проекте из практическо-








Разбие енты  
и подготовк к решению 
 
 
Проведем разбиение на конечные элементы аналогично разбие-
ни
Size Function – On, 
Proximity and curvature. Качество сетки тем самым значительно 
улучшится, но значит решения (рис. 7.2). 
ние модели на конечные элем
а 
ю в практическом занятии № 2, но улучшив количество конечных 
элементов в модели, задав опцию Use Advanced 










В целом, ен в прак-
тическом занятии №  нестационарного, 
ил переходного процесса решения, а значит, можно задавать изме-
нение температуры во времени. Зададим таблично изменение со 
вре
этот пункт аналогичен тому, что был выполн
 2, но теперь активен модуль
и 
менем температуры  верхней грани меандра, выбрав Temperature – 






Рис. 7.3. Задание температуры таблично 
 
 
Зададим теплопроводящие свойства материалов, оставив в каче-
стве материала стандартную конструкционную сталь (Structural Steel-
стандартный материал по умолчанию).  
Решение модели теперь зависимо от времени пошагово, где ко-
личество и продолжительность шагов могут быть настроены поль-
зователем. Зададим во вкладке Analysis Settings количество шагов 
во , равным 10, а продолжительность времени каждого ша-











Рис. 7.4. Определение количества шагов для решения 





Изначально задается лишь количест
ьном решении количество шагов будет больше из-за настроен-
ного максимального времени шага в 0,1 с. Зададим также вывод 
распределения температур и плотности теплового потока. 
После решения нестационарной задачи возможно в окне под мо-








Рис. 7.5. Вывод анимации распределения теплового потока по времени 
 
Задания для самостоятельной работы 
 















Практическое занятие № 8 
 
СВОЙСТВА ИНДИВИДУАЛЬНЫХ НАНОЧАСТИЦ 
 
Цель: изучить свойств индивидуальных наночастиц и кластеров.  
 
Структурные и фазовые превращения 
 
В литературе малые атомные агрегации называют кластерами, 
малыми (или нано-) частицами, изолированными нанокристаллами. 
Например, кластер радиусом один нанометр содержит примерно  
25 атомов, причем большинство из них находится на поверхности 
кластера. 
Наночастицей обычно называют агрегат атомов с размерами от 1 нм 
до 100 нм, рассматриваемый как часть объемного материала, но с 
размерами меньше характерных длин некоторых физических явле-
ний [1]. Размеры наночастиц, меньшие, чем критические длины, ха-
рактеризующие многие физические явления, и придают им уникаль-
ные свойства, делая их такими интересными для различных прило
жений. Вообще, многие физически свойства определяются некото
рой к теп-
ловой диффузии, или длиной рассеяния. Если размер частицы мень-
ше какой-либ е новых фи-
зических и химических свойств. Изучению физических свойств на-
ноч
Свойства наночастицы в большой степени определяются вкла-
дом ее поверхностного слоя. Для с ерической частицы, имеющей 
диаметр D и толщину поверхностного слоя l, доля поверхностного 
слоя в общем объеме частицы равна
 
ΔV/V = [πD3/6 – π(D–2  3/6]/(πD3/6) ≈ 6l/D.              (8.1) 
 
При толщине поверхностного слоя l, равной 3–4 атомным моно-
слоям (0,5–1,5 нм), и среднем размере наночастицы 10–20 нм на по-
верхностный слой приходится до 50 % всего вещества. Высокораз-
-
-е 
ритической длиной, например, характерным расстоянием 
о характерной длины, возможно появлени
астиц посвящено большое число научных работ, которые обоб-






витая поверхность и ко увеличивает их 
реакционную способность, делая руднительным их изучение. 
Ра шой 
вклад в их свойства. Неаддитивность термодинамических функций, 
свя
верхностной
мических вел азывается, в 




звитая поверхность изолированных наночастиц дает боль
занная с вкладом границ раздела и учитываемая введением по-
 энергии, приводит к размерным эффектам термодина-
ичин. Влияние поверхностной энергии ск
 термодинамических условиях фазовых пч
В цах ут возникать фазы, которые не существуют в 
данном веществе в массивном состоянии. 
С уменьшением размера частиц вклад поверхностной энергии  
Fs = ds )(n  (где (n) – поверхностное натяжение, зависящее от 
направления единичного вектора n, нормального к поверхности, ds – 
элемент поверхности) в свободную энергию частицы F = Fv + Fs  
(где Fv – объемный вклад) увеличивается. Поверхностная энергия 
является заметной величиной по сравнению с объемной энергией 
наночастицы. Поэтому для уменьшения ее полной энергии может 
оказаться выгодным такая деформация кристалла, при которой по-
верхностная энергия будет уменьшаться. Подобное уменьшение 
может быть реализовано изменением кристаллической структуры 
наночастицы по сравнению с крупнозернистым массивным образ-
цом [2]. Поверхностная энергия минимальна для плотноупакован-
ных структур, поэтому для нанокристаллических частиц наиболее 
предпочтительны гранецентрированная (ГЦК) и гексагональная плот-
но-упакованная (ГПУ) кристаллическая решетка. Показано, напри-
мер, что для нанокристаллов Nb, Ta, Mo и W размером 5–10 нм ха-
рактерны ГЦК и ГПУ структуры, тогда как в обычном состоянии они 
имеют объемно-центрированную кристаллическую (ОЦК) решетку. 
Рассмотрим наночастицы (кластеры) размером менее 10 нм и со-
держащие менее 2·103 атомов. Отличительной чертой кластеров яв-




имальное число атомов в кластере равно двум. Верх-
для количества атомов в кластере является выполнение н
у овия не изменения свойств кластера при добавлении в него еще 
одного атома. Это характерно для групп атомов в 1–2 тысячи [2]. 
Расчеты показывают, что для таких кластеров характерна струк-
тура с осями симметрии 5-го порядка. Наименее устойчивый кла-
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стер с осью симметрии 5-го порядка содержит семь атомов и имеет 




ация с осями симметрии 5-го порядка – кластер в форме икоса-
эдра из 13 атомов. Рассмотрение относительной стабильности раз-
ных структурных модификаций показало, что для кластеров, содер-
жащих менее 150–300 атомов, наиболее стабильной должна быть 
икосаэдрическая структура. Действительно, например, показано, что 
частицы золота размером 3–5 нм имеют икосаэдрическую структу-
ру, хотя для массивных образцов золото кристаллизуется в ГЦК – 
решетку. Общее число атомов икосаэдриче
 






2 ,                            (8.2) 
 
где k – порядковый номер атомного слоя (оболочки); 
 N – число атомных слоев.  
Таким образом, общее число в икосаэдрическом кластере равно 
13, 55, 147, 309, 561 и так далее в зависимости от числа атомных 
слоев. Числа образующие ряд N = 1, 13, 55, 147, 309, 561, …, где N – 
есть число атомов в кластере, называются структурными магиче-
скими числами. Числа данного ряда называются структурными ма-
гическими числами из-за того, что они получаются при минимиза-
ции объема и максимизации плотности наночастицы с формой, близ-
кой к сферической, и плотноупакованной структурой, характерной 
для объемных тел [1]. В табл. 8.1 представлены некоторые данные, 
взятые из работы [1], по характеристикам кластеров с числом ато-
мов соответствующим структурным магическим числам.  
Интересно рассмотреть алюминиевый кластер из 13 атомов. На
основе критерия максимизации количества связей при минимиза-
ции объема, а также того факта, что в объеме структурой алюминия 
является ГЦК – решетка, можно ожидать, что структура такой на-
ночастицы также будет ГЦК. Однако вычисления показывают, что 
энергия 13-атомного икосаэдрического кластера на 17 % ниже энер-








Количество атомов для наночастиц с ГЦК структурой [1] 
 
Количество атомов в ГЦК наночастицы Номер 
оболочки 
Диаметр 
Всего На поверхности % на поверхности 
1 1d 1 1 100 
2 3d 13 12 92,3 
3 5d 55 42 76,4 
4 7d 147 92 62,6 
5 9d 309 162 52,4 
6 11d 2 561 25 44,9 
7 13d 923 362 39,2 
 




де α – постоянная зависящая от плотности и теплоты плавления 
атериала и его поверхностной энергии.  
56; Fe – 0,248, Pb – 0,350; Pd – 0
 
Увеличение числа атомов в кластере приводит к быстрому росту 
энергии упругой деформации, которая пропорциональна объему. В 
результате в кластере большого размера рост упругой энергии пре-
вышает уменьшение поверхностной энергии, следствием чего явля-
ется дестабилизация икосаэдрической структуры. Существует неко-
торый критический размер кластера, выше которого икосаэдриче-
ские структуры становятся менее стабильными, чем ГЦК и ГПУ 
структуры. Как правило, для наночастиц этот критический размер 
составляет более 10 нм. 
Зависимость поверхностной энергии от размера частиц
еделяет связь между размером наночастицы, с одной стороны, и 
давлением насыщенного пара над ней и температурой плавления 
наночастицы, с другой стороны. Для описания размерного эффекта 
выражение для температуры плавления нанокристаллической час-
тицы можно представить в виде формулы (8.3). 
 






Можно видеть, что эта зависимость подобно форму
описывающую размерную зависимость температуры плавления ма-
лой ч : 
[Tmelt(r) – (8.4) 
 
где T lt и L – т перату ель а
го твердого те
 v удельны  ве тва (величи обратная плотности); 
 σ  поверхностное натяжение на поверхности раздела твер-
дое тело – жидкость). 
Определяя ператур авления м х кристалло  тем-
пера ру, при рой твердая и жидка рические ча  оди-
наковой масс одятся вновесии оим паром,  полу-
ены следующие выражения для равновесной температуры плавле-
ни
T (r) = T  {1 – [σ  – σ (ρ /ρ )2/3]·2/ρ Lr},               (8.5) 
азовать формулу (8.5) к новому виду: 
зависимость темпе-
ратуры плавления для наночасти  ряда металлов от их обратного 
радиуса. Параметры дл
еть, что температура плавления наночастицы стремится к нулю, 
ле Томсона, 
астицы при условии равновесия твердой частицы с расплавом
 
 Tmelt(r)]/Tmelt(r) = –2vσ/Lr,                    
me ем
ла; 
ра и уд ная теплота пл вления массивно-
 – й объем щес на 
 –  фаз (
тем у пл алы в, как
ту  кото я сфе стицы
ы нах  в ра со св были
ч
я Tmelt(r) твердых частиц [2] 
 
melt melt s l s l s
 
и частиц, покрытых слоем расплава толщиной δ 
 
Tmelt(r) = Tmelt {1 – [σsl/(r – δ) – σl/r(1 – ρs/ρl)]·2/ρsL},         (8.6) 
 
где σs, σl, σsl – поверхностные напряжения твердой и жидкой частиц, 
 ρs, ρl – плотности твердой и жидкой частиц. 
Учет поверхностной энергии в выражении полной свободной 
энергии позволил преобр
 
Tmelt(r) = Tmelt {1 – [σs – σl(ρs/ρl)
2/3]·3/ρsLr},              (8.7) 
 
дающему минимальное возможное значение температуры плавле-
ния Tmelt(r) твердых частиц. 
Используя формулу (8.7) можно рассчитать 
ц
я расчета приведены в табл. 8.2. Можно ви-
д






Параметры для расчета температур плавления  
металлических иц [2] 
лл
L, σ , ρ ·10-5, σ , ρ ·10-5, 
 наночаст
 









Al 934 10700 1,032 0,926 0,865 0,894 
Cu 1358 13050 1,592 1,320 1,310 1,250 
Ni 1728 17470 2,104 1,400 1,750 1,350 




Когда атомы формируют решетку
ские уровни расщепляются в 
, их дискретные энергетиче-
энергетические зоны. Термин плот-
ность состояний
данном интервале энергий. В металле верхняя энергетическая зона 
меньшается в раз-
мерах до нескольких сотен атомо плотность состояний в зоне про-
водимост
меняется




лекуле с ее ди
ающими и антисвязывающими орбиталями. В конце концов, мож-
В т
ых волн, которые он поглощает. Поглощение происходит вследст-
 означает количество энергетических уровней в за-
заполнена не до конца. Когда частица металла у
в, 
и – верхней зоне, содержащей электроны – радикально 
. Непрерывная плотность  в зоне заменяется на-состояний
бором дискретных уровней, интервалы между которыми могут ока-
ься больше, чем тепловая энергия kвТ, что п
ю щели. Изменения электронной структуры при переходе от объ-
емного кристалла к большому кластеру, а затем – к маленьк
кластеру, показаны на рис. 8.1. Маленький кластер аналогичен
скретным набором энергетических уровней, связы-
в
но уменьшить кластер до размеров, при которых расстояние между 
противоположными гранями приблизится к длине волны электрона. 
аком случае энергетические уровни могут быть получены путем 
рассмотрения квантовой задачи о частице в потенциальном ящике. 
Это называется квантовым размерным эффектом. Средняя энергия 
будет определяться не столько химической природой атомов, сколь-




вие возбуждения электронов фотонами падающего свет
заполненных энергетических уро ей материала на незаполненные 
верхние. К тронную 
структуру и, соотв между уровнями. 
Индуцированные светом переходы между этими уровнями опреде-
ляют  т ала.  означ что ы разных размеров 
м и п  р кл ож о  
при боре ц  материала [1].
а с нижних, 
вн
ластеры разных размеров имеют разную элек





Это ает,  кластер
о свету и азмер астера м но исп льзовать




Рис. 8.1. Изменение уровней энергии полупроводникового материала  
при уменьшении количества атомов (В.И. Минкин) 
 
Классификация квантово-размерных структур 
 
Квантовые точки (КТ) – quantum dots (QD) – структуры, у ко-
торых во всех трех направлениях размеры составляют несколько 
межатомных расстояний (в зависимости от масштаба рассмотрения 
структура считается нуль- или трехмерной). 
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Квантовые проволоки (КП) – quantum wires (QWr) – структуры, 
у которых в двух направлениях размеры равны нескольким меж-
атомным расстояниям, а в третьем – макроскопической величине. 
Квантовые ямы (КЯ) – quantum wells (QW) – структуры, у ко-
торых в одном направлении размер составляет несколько межатом-
ных расстояний, а в двух других – макроскопическую величину. 
 
Задания для самостоятельной работы 
1. Используя формулу (8.7) и данные табл. 8.2 рассчитать значе-
ния температуры плавления наночастицы указанных металлов при 
следующих значениях диаметра наночастицы: 1 – 20 нм;  2 – 10 нм; 
3 – 5 нм; 4 – 2 нм; 5 – 1 нм и 6 – 0,5 нм. 
2. Построить зависимость изменения температуры плавления ме-
таллических наночастиц, указанных в табл. 8.2, от обратного радиуса 
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